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異方性液体のための静水圧分子動力学シミュレーション
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スメクティツク液晶および生体膜などは､層そのものは液体的であるため層と垂
直方向にしか弾性的でない｡層の圧縮率および厚みは温度に依存し､相転移近傍で
は激しく変化する[1]｡また､ゆらぎの時間スケールも層と垂直方向と水平方向とで
は大きく異なる｡ネマティック相でもダイレクタ一に平行な方向か否かによって粘
弾性が大きくことなる｡こうした特徴を持つがゆえに､静水圧下での異方性液体の
振る舞いを正しくシミュレーションするのは困難である｡
分子シミュレーションは従来､体積一定の下で行われてきた｡しかし実験との
比較する上で圧力一定の下でのシミュレーションが望まれる｡それを実現するため
Andersenは与えられた外圧と内部圧力が釣り合うように立方体のシミュレーション
箱の体積を変化させる方法を開発した[2]｡分子シミュレーションでは通常､周期境
界条件を使うため､シミュレー ションする相の周期性とシミュレーション箱の周期
性が整合性を持たなければならない｡そのためAndersenの方法は等方性液体には
適していたが結晶相のシミュレーションには向かない｡Parinelo良Rahman法 (p
&R法)は､結晶相の周期性を考慮してシミュレーション箱の体積だけでなく形も
変化させることによって結晶構造転移の再現をも可能にした【31｡しかしP&R法
は全ての方向に弾性をもつ結晶の場合に適応する箱の動力学になっており､方向に
よって極端に粘弾性が異なる異方性液体をシミュレーションするには､スメクティツ
ク層が一層につぶれてしまうなど問題が起こる[4]｡
静水圧下での異方性液体を正しくシミュレートするには､体積と形が変化するこ
とおよび異方的なソフトマターを支えるだけの適度な剛直性があることがシミュレ
ーション箱の動力学に要求される｡この一見､矛盾した要求を満たすためシミュレ
ーション箱の動力学を形状の異方性を受け持つ因子 αと等方的な体積変化を表現す
る因子 (体積弾性を受け持つ因子)Qで記述する方法を提案する｡この方法を用い
れば自動的なアルゴリズムで静水圧下の液晶相が導かれ過去に提案された方法【5]よ
り遥かに効率よくシミュレーションができる｡また､この方法を用いれば液晶相だ
けでなく､結晶相から等方性液体に至るまでの一連の相転移を再現できる｡
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